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 要  旨 
CNT は高いヤング率を有していることや、高い電気伝導性を持つことなど、その独特の性質
のために次世代の電子機械材料として注目されてきた。ナノチューブの壁の間の弱いファンデル
ワールス相互作用のため、層と層は相互にスライドと回転をし易くなっている。二層カーボンナ
ノチューブ(DWNTs)の内側と外側チューブの間のファンデルワールス相互作用は、復元力とし
て働く。それと比較して摩擦力がとても小さいため、持続する高周波振動が可能であることが、
実験と分子動力学シミュレーションによっても確かめられた。 
このようなナノチューブ壁の相対的な滑りと回転のナノメートルサイズの運動は新しい電気機
械的なデバイスを作る可能性を提供する。ギガヘルツ(GHz)振動子の他に、ナノベアリングとナ
ノギア、機械と電気のナノスイッチなどが提案されている。したがって、ナノチューブの壁の相
互作用と相対的な運動の研究は、実用的に重要である。 
本研究では、DWNTs 壁の相対的な回転運動に注目し、いくつかの DWNTs モデルのシミュレ
ーションを行い、それぞれの層間相互作用エネルギーを利用した相対的な運動あるいは振動の特
性を調べ、ナノ振動子やナノベアリングとしての応用の可能性を検討する。 
なお、本研究では分子動力学シミュレーションプログラム Spread を用いた。炭素原子間相互
作用の計算において、近距離では共有結合力を計算する Tersoff-Brenner ポテンシャル、遠距離
ではファンデルワールス力を計算する Lennard-Jones ポテンシャルを利用した。シミュレーシ
ョンの結果を基に、DWNTs モデルのサイズやカイラリティー、温度などによってナノチューブ
壁の相対的な回転角度の変化を調べた。初期温度 100Kと 150Kでアームチェア型(5, 5)@(10, 10)
は安定な高周波数の振動が観察した。周波数はほぼ 150GHz である。初期温度 100K のジグザグ
型(10, 0)@(20, 0)では、ほとんど減衰がなく、持続する回転運動が得られる。また、回転角度の
減衰振動において、回転運動エネルギーと熱振動のエネルギーの変化を調べた。回転運動エネル
ギーの減尐した分をほぼ 7 割の熱振動のエネルギーになるのは、主な減衰振動の原因であること
が分かる。 
 
